
복잡한 데이터에서  
중요한 통찰력 도출
비표적 LC/Q-TOF 데이터용 Agilent MassHunter Explorer 소프트웨어



2



3

고분해능 Agilent LC/Q-TOF 기기는 뛰어난 정밀도, 정확도 및 동적 범위로 풍부한 
비표적 데이터를 제공합니다. 풍부한 데이터는 깊고 포괄적인 통찰력을 제공할 수 
있지만 관심 화합물을 찾고 식별하는 일은 어렵습니다. 

MassHunter Explorer는 비표적 데이터를 보다 쉽고 빠르며 스마트하게 분석하도록 
설계되었습니다. 통합 사용자 인터페이스는 고급 데이터 추출과 정규화, 통계 분석, 
시각화 및 식별 절차를 원활하게 결합합니다. 사용하기 쉬운 하나의 응용 프로그램에 
결합된 이러한 도구는 데이터에 대한 통찰력을 빠르고 자신 있게 찾을 수 있게 도와주어 
연구 생산성을 높입니다.

빠르고 신뢰할 수 있으며 간단한 비표적 
데이터 분석을 위한 LC/Q-TOF의 최고 
동반자를 만나세요

Agilent MassHunter 소프트웨어 제품군의 일부인 MassHunter Explorer는 시료마다 다른 
화합물 또는 다른 조건의 시료 그룹을 찾아야 하는 Q-TOF LC/MS 비표적 스크리닝 응용 분야에 
적합합니다.

식품 환경 분석 추출물 및 침출물
(E&L)

법독성학 오믹스 천연물



복잡한 데이터를 명료한 통찰력으로 바꾸기 위한 간단하고 
효율적인 경로
초보 사용자와 고급 사용자 모두에게 적합하도록 설계된 MassHunter Explorer는 포괄적인 분석과 시각화를 하나의 패키지로 
제공합니다. 직관적인 워크플로 기반의 인터페이스는 실험 설정, 데이터 추출, 차등 분석을 사용한 관심 화합물 찾기와 식별 
과정을 안내합니다. 

분석 결과의 단순화된 표시와 함께 상당한 성능 향상을 통해 비표적 워크플로에 대한 경험이 있든 없든 데이터를 처리하고 
데이터로부터 유용한 정보를 얻는 것이 더 쉬워집니다.  
초보 사용자는 사전 로드되는 최적화된 설정으로 데이터를 탐색할 수 있고, 고급 사용자는 덜 일반적인 응용 작업에 맞게 
설정을 조정할 수 있습니다. 

필요한 경우, 데이터를 MassHunter Qualitative 및 Quantitative 데이터 분석 소프트웨어 또는 Mass Profiler Professional,  
R 및 Python과 같은 고급 통계 분석 프로그램으로 쉽게 내보낼 수 있습니다. 
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MassHunter Explorer는 비표적 스크리닝에 필요한 설정 조건 지정, 데이터 추출, 정규화, 필터링, 통계 분석 및 식별 절차를 안내합니다. 초보 사용자는 전문가가 만든 
프로세싱 method를 사용하여 학습 곡선을 단축할 수 있습니다. 조직 전체에서 분석법을 공유하여 일관된 결과를 보장하고 오류를 최소화할 수도 있습니다.
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프로젝트 기반 워크플로를 통해 
초보자와 전문가 모두 쉽게 설정을 
지정하고 이전할 수 있습니다.

능률적이고 통합된 절차로 탐색을 
단순화합니다. 

다수의 통계 알고리즘이 
주어진 데이터에 적합한 
도구를 제공합니다. 

빠른 검토를 위해 크로마토그래피, 
스펙트럼 및 통계 데이터가 
그림으로 표시됩니다. 

수집 중 전처리가 이루어지므로 
데이터 처리가 빠릅니다. 

Agilent MassHunter Explorer: 통합되고 직관적인 워크플로



간단한 단계만 거쳐 근본적인 결과를 밝히고 중점적으로 
연구 

실험 설계 설정
획득한 데이터를 추가하고 각 시료에 
대한 시료 유형(새로운 통합 QC 옵션 
포함), 배치 및 맞춤 그룹화 변수를 
정의하여 시작합니다. 다음 단계를 
진행하기 전에 재현성을 검토할 수 
있도록 크로마토그램을 정렬하고 색상을 
지정하고 중첩시킬 수 있습니다.
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크로마토그램을 검토하여 
재현성을 확인합니다.

시료를 로드하고 각 시료와 
연결된 그룹을 정의합니다.



모든 시료에서 화합물을 찾고 
정렬하기
찾기 및 정렬 단계에서는 비표적 
알고리즘을 사용하여 각 시료에서 
화합물을 추출한 다음, 시료 전체에서 
질량과 머무름 시간을 기준으로 
화합물을 정렬합니다.
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데이터 정규화 및 필터링으로 원치 않는 
변형 제거
원치 않는 계통적 오류는 시료 전처리 
또는 기기 변동으로 인해 발생하며 
배치 간 변동으로 이어질 수 있습니다. 
이러한 오류는 LOESS(locally estimated 
scatterplot smoothing) 정규화 기술을 
사용하여 조정할 수 있습니다. 존재비, 
재현성 또는 특정 시료 그룹의 존재 여부를 
기준으로 필터를 적용하여 관심 화합물에 
중점을 둘 수 있습니다. 이러한 단계 
전반에 걸쳐 주성분 분석(PCA)을 통해 
정규화 및 필터링 프로세스가 적용될 때 
데이터 품질을 검토할 수 있습니다.

정규화 옵션을 
선택합니다.

PCA별 시료 그룹화를 
검토합니다.

추출된 이온 크로마토그램 
및 스펙트럼을 검토합니다.

시료 화학 조성을 기반으로 
파라미터를 평가합니다.



중요한 화합물에 집중
통계 분석 기술은 시료 그룹 간에 
상당히 다른(또는 공통적인) 화합물을 
찾는 데 도움을 줍니다. T-테스트,  
fold-change 분석, volcano 플롯, 
단방향 또는 양방향 분산 분석, 계층적 
군집 분석(HCA)은 모두 관심 화합물을 
찾기 위한 도구들입니다. 이러한 
기술의 결과는 기기 데이터와 함께 
검토되어 즉각적인 시각화와 검증으로 
이어집니다.

연결된 탐색 기능을 사용하면 테이블 또는 플롯(예: 크로마토그램, 스펙트럼 또는 통계 플롯)에서 화합물을 대화식으로 선택하여 결과를 
쉽게 해석할 수 있습니다. 모든 플롯과 화합물 목록을 쉽게 내보낼 수 있습니다.
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Fold change 컷오프에 통과하지 못하고 
상향 조정됨
 fold change 컷오프에 통과하지 못하고 
하향 조정됨
P-값과 fold change 컷오프를 모두 
통과하지 못함

P-값 및 fold change 컷오프를 통과하고 
하향 조정됨
P-값 및 fold change 컷오프를 통과하고 
상향 조정됨

시료 그룹 2에서 더 풍부함 시료 그룹 1에서 더 풍부함

Volcano 플롯
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통계 분석 기술 목록에서 항목을 
선택하여 중요한 관심 화합물을 
찾습니다.

통계 분석 결과와 연결된 EIC 
및 스펙트럼을 검토합니다. 

중요한 화합물에 
집중하기 위해 화합물 
목록이 어떻게 
필터링되었는지 
추적합니다.



관심 화합물 식별
관심 화합물이 발견되면 식별 단계에서 추정 식별이 이루어집니다. 화합물 식별 알고리즘은 측정된 데이터를 
이론적인 accurate mass 및 동위원소 패턴과 매칭시키고, 필요에 따라 화합물 데이터베이스로 정리된 머무름 
시간과 대조하도록 최적화되었습니다.

고도로 선별된 애질런트 화합물 데이터베이스는 MassHunter Explorer에서 직접 사용할 수 있습니다. 이러한 
데이터베이스에는 식품, 환경, 법의학, 제약, 추출물/침출물, 수질 스크리닝, 대사체학 및 지질체학과 같은 산업 
분야의 관심 화합물이 망라되어 있습니다.

MassBank 또는 MoNA와 같은 개방형 공개 라이브러리와 데이터베이스의 데이터는 Agilent ChemVista 
소프트웨어에서 사용할 수 있습니다.

추정 식별 증거를 
검토합니다.

분석물질을 
데이터베이스에 포함된 
화합물과 매칭시킵니다.
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LC/Q-TOF 데이터에서 수천 개의 비표적 추출 화합물 
분석이 준비됩니다.

분석 기술을 통해 하류 시료에서 증가한 
화합물을 찾습니다.

화합물이 잠정적으로 
식별됩니다.

환경 분야 응용 

강물에서 새로운 오염물질을 찾고 식별
LC/Q-TOF 시스템은 환경을 오염시키는 새로운 오염물질, 
대사산물 및 미생물 분해 산물을 탐지하기 위한 최고의 
도구입니다. 표준물질을 거의 구할 수 없고 각 시료에서 수천 
개의 피크가 검출될 수 있기 때문에 이러한 화학종을 찾고 
식별하는 일은 어려울 수 있습니다.

이 예에서 강물 시료는 깨끗한 상류(대조군)와 도심의 하류에서 
채취되었습니다. 목표는 수질에 미치는 폐수의 영향을 
측정하는 것이었습니다. LC/Q-TOF와 MassHunter Explorer 

데이터 해석을 결합한 accurate mass 분석을 통해 연구자들은 
하류에서 채취한 시료에서 환경적으로 중요한 화합물을 찾고 추정 
식별할 수 있었습니다.  

분석 작업자들은 수천 개의 잠재적 피크를 힘들게 평가하는 대신 
환경 문제의 중요한 화합물에 집중할 수 있었습니다. 결과: 폐수의 
영향을 빠르고 간단하게 특성화하고 알려지거나 알려지지 않은 
오염물질을 식별합니다.
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수천 개의 잠재적 피크를 힘들게 평가하는 대신 PCA 분석을 통해 시료 그룹을 신속하게 식별하고 volcano 플롯으로 중요한 화학종을 추려내었습니다. 다양한 시료의 
빠르고 간단한 특성 분석과 고유한 분석물 표시가 결과로 제공되었습니다. 

• 대조군• 통합 QC

•무균•Ampicillin

•Vancomycin

•Neomycin

•Metronidazole

5,067개 화합물을 나타내는 35개 시료의 PCA 대조군 대 GF 쥐의 volcano 플롯

대사체에 미치는 장내 마이크로바이옴의 영향 해석
대사체학 응용 분야

기초, 중개 및 임상 연구를 아우르는 응용 분야에서 Q-TOF  
LC/MS는 연구원들이 복잡한 시료 매트릭스에서 수천 개의 
대사산물을 프로파일링할 수 있도록 하여 화합물 발견을 
도와줍니다.

이 예에서는 맹장 대사체에 미치는 항생제 치료의 영향을 
조사했습니다. 네 가지 항생제로 치료한 쥐와 마이크로바이옴이 

없는 무균 쥐의 맹장 내용물을 새로운 Agilent Revident  
LC/Q-TOF로 추출하고 분석했습니다.

MassHunter Explorer 데이터 해석은 추가 필터링 및 통계 
분석 없이도 즉각적으로 시료를 그룹화하여 보여줍니다.  
333개의 잠재적인 미생물 유래 및/또는 미생물 변형 
대사산물을 추출하기 위해 volcano 플롯이 사용되었습니다.

X 축: Y 축:

• fold change 컷오프를 
통과하지 못하고 상향 
조정됨

• fold change 컷오프를 
통과하지 못하고 하향 
조정됨

• P-값과 fold change 
컷오프를 모두 통과하지 
못함

• P-값 및 fold change 
컷오프를 통과하고 하향 
조정됨

• P-값 및 fold change 
컷오프를 통과하고 상향 
조정됨

333개의 중요 화합물



영감을 불러일으키는 인텔리전스
차세대 Agilent LC/Q-TOF 기기 및 소프트웨어는 지속적인 혁신을 기반으로 실험실 
운영을 최적화합니다. 계측을 넘어 시간을 절약하는 인텔리전스, 효율적인 워크플로 
및 신뢰할 수 있는 파트너가 제공하는 서비스가 포함됩니다. 따라서 영감을 주는 일에 
집중하고 그 과정에서 가해지는 모든 도전에 대처할 수 있습니다. 

자세한 정보: 
www.agilent.com/chem/masshunter-explorer

온라인 구매:  
www.agilent.com/chem/store

국가별 애질런트 고객 센터 찾기: 
www.agilent.com/chem/contact us

미국 및 캐나다 
1-800-227-9770 
agilent_inquiries@agilent.com

유럽 
info_agilent@agilent.com

아시아 태평양 
inquiry_lsca@agilent.com
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